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1 INTRODUGCAO

O docking molecular vem crescendo cada vez mais como uma ferramenta
para a descoberta de novas drogas, e tem sido aplicado em diversas circunstancias
[1]. Nesse resumo sera apresentado um experimento de docking molecular com
uma proteina-alvo e diversos nanotubos de carbono, onde serdo analisadas as
energias livres de ligacdo (FEB — Free Energy of Binding) resultantes do
experimento.

2 REFERENCIAL TEORICO

O docking molecular € uma técnica computacional utilizada para a
determinacdo aproximada da energia de interacdo entre uma macromolécula
receptora e um ligante. Para a realizacdo do docking com o AutodockVina [2] &
necessario que a macromolécula receptora fique fixa, enquanto o ligante pode
percorrer um espaco determinado por uma caixa de simulagao, tentando encontrar a
melhor posi¢ao (aquela que possuir a menor FEB).

Para a execugao do docking a macromolécula receptora utilizada foi uma
estrutura de suporte de ADP/ATP mitocondrial em complexo carboxiatractilosideo,
encontrada no Protein Data Bank (PDB), e diversos ligantes, que sado nanotubos
mitocondriais de carbono de parede unica.

3 MATERIAIS E METODOS

Para a execugao do Docking com diversos nanotubos foi utilizado o software
AutodockVina [2], que realiza processos de docagem molecular e triagem virtual.
Para a automatizagdo dos experimentos foi utilizado um Framework para triagem
virtual [3] que possibilita a criagdo de scripts em Python que executam
automaticamente varias simulagdes com um receptor e diversos ligantes.

4 RESULTADOS e DISCUSSAO
Para o inicio desse trabalho foi realizada a execugdo de um docking cujo

resultado é apresentado na figura 1. A parte cinza da figura representa a
macromolécula receptora e o nanotubo vermelho representa a posigao inicial deste,
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enquanto o nanotubo amarelo mostra a posi¢cdo do nanotubo apés a execugao do
docking. Para essa configuragao foi obtida uma FEB de - 16.7 kcal/mol

Figura 1 — Resultado do primeiro Docking

Fonte: Os autores

5 CONSIDERAGOES FINAIS

Até o momento foram feitos alguns experimentos automatizados com
diversos tipos de nanotubos, cujos resultados ndo foram apresentados nesse
resumo. Como trabalhos futuros serao automatizados e analisados mais
experimentos com outros tipos de nanotubos.
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